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本研究では CASTEPを用いて DFT計算を行った。計算は GGA‒PBEで行った。計算で用いたペリ
クレースの粒子数は 512粒子(セルサイズ：4×4×4)である。各計算セル中に４種類の空孔、すなわ
ち (1) Mg を 1 原子抜いた (2) O を 1 原子抜いた (3) 最近接にある Mg, O を 1 分子（すなわち
coupled vacancy）抜いた (4) 計算セルの中で最も遠くにある Mg, Oを 1分子分抜いた、異なる４
種類の状態を作り計算を行った。Schottky vacancy の計算は(1)と(2)の計算結果を用いて、電荷の
補正計算を行った上で求めた。空孔移動の活性化エンタルピーは、Vacancy が独立に移動すること
を仮定した、Schottky vacancyの空孔移動の場合（図 1）と、Coupled vacancyを保つように移動するこ
とを仮定した Coupled vacancyの空孔移動（図 2）を求めた。 
 
結果と考察 
計算の結果、coupled vacancyおよび電荷補正をした Schottky vacancyの空孔形成エンタルピーは、





で 1.78 eV、酸素空孔で 1.91 eV、Coupled vacancyの空孔移動の活性化エンタルピーは、Mg空孔で 2.64 
eV、酸素空孔で 2.60 eVであった。Mg、酸素いずれの空孔でも、Schottky vacancyの空孔移動の空孔形
成エンタルピーのほうが、Coupled vacancyの空孔移動にくらべて小さいことがわかり、非常に動きや
すいということがわかった。さらに、Coupled vacancyの空孔移動では、Mg,	 酸素空孔共にほぼ同じで




常に大きい値を示すことがわかる。また、2000K では、Schottky vacancy の Mg、O 空孔の拡散係数は





図 1. Schottky vacancyの空孔移動の模式図。Vacancyが独立に移動することを仮定している。 
 
 
図 2. Coupled vacancyの空孔移動の模式図。Coupled vacancyを保つように移動することを仮定している。 
 
 
図 3. 試行頻度や幾何学的定数、各エントロピー項は無視し、空孔形成エンタルピーと移動の活性化エ
ンタルピーだけから計算した拡散係数の温度変化。 
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